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そこで Fre云kelは;Tス近 くではその上でも下で~も分子の角運動は空間 に
定め られたある平衡方位の周 りの振動塾遵動で , T1-では遵動 状態に変化は充








fi12匠は para と orthoがあり回転量子数は各 々,even,Oddのみを取
り得る｡H2の回転常数が 860･Kであるので ,固体 H2の融点が 15oKで
あることを思えば,E75]体 p-H2では J= 0, 0-H2 では J= 1の回転状
態にあると考えて充分良い近似に夜っている.
従 って固体水素では,回体水素では,回転エネ)Vギ丁は,状態によらず殆ん
ど一定であり.,分子運動 (角運動)は 1つの J一空間に限 られる事になり,
Frenkel模型の微小振動型とは大分趣を異VTLするO
さて, 60%13j上の し)- H2 を含んだ固体水素は相転移 rTス≧ 1･doyI)を
示 し,100%. (i-H2では TA- 2･8oKであるoこ の相転移を起させ,
｡-H2のJの自由度の orderingに寄与する分子間相互作用が分子間の電気
的四重極相互停用 (q.-q. in℃.)であることが Tl.NakamuraKより明らか
にされた｡ (1955年)
1960年代に入 り, O - H2濃度の高い愚体水菜の Tく Tスでの構造を決め
る実験が行われ,I.C.C .であることが確認され.,又, q/ q,in克.での系の
基底状怠細さ理論的に調べ られた G
Nagai と-Nakamuraによる結果は PaS構造が 100% o十H.2の基底構
造であり,Jz= 0の状態に各分子があることを示しているO
このようにして求め られた固体 O- H2 の基底状態を出発点どして･･角運動
の素励起を求め,更にこの鹿の分子運動の特徴を醜べる閑静は,各 分子の角連
動童の大 きさが,ほほ運動の恒量であるとみなし得て,しかも基底状態VL対す




基底状態 励起状態 相互作用 ､素 励 ､起
Antiferro †↓†↓†J †↓†サ†↓†J Si･SJ







2 1ibronとは,固俸 o-H2の低温での角変数運動の素励起であるO 前
述のように固体 O- H2の q一晩 in七･ による塵底状態は pa5構造で各分子
が Jz- 0の状静にあるo従って HaTtree近似での励起状態は Jz-±1で
あるが,これが分子間の q- q_ in℃.の off a_iagonal terLm に よ り,一藤晶
中を動きまわ り,バンドを作る｡ この素励起が 且1bronである｡
距離 Tはなれた 2つの O-H2間の q･-q_ in七･は J- 1の空間に話を限
ると次のように書けるo
vij-Tl(5Jz2i-2= 5Jz21-2) J
弓 (JziJ+ i+ I+iJzi)(JzJJ-j+ J-jJzj) + C･C･)






2 ∑ Ⅴ･i,j り
(5)
となるo
li-bronの no-rmal mode及び energy s軍ect'rumは (5)を出発点とし ●
て,求めるわけであるが,現在までに行われたこれ等を求める方接披大別して
三つに分けられる.
(D スピン波での Bloch の方法に類似したもの｡
この場合には,系の filamlltor:･lar]をJに書 き改めないで球関数のまま














これは,3の各成分,及び四重庵モーメン トの成分 Zi(i- 1･･･,51
に対する運動方程式を求め,対角することにより d_ispersion等を求めるo
この方法だと, 日 ) (i)に比較 して,計算癖巣を,有限温度に直ちに拡張
.出来る利点を含んでいるC







他の van a-erWaals等の相互作用も含め,かつ全ての neight)ourにわた
って ∑ を行う計算が精力的に行われたが,最初に提出された iibronの基
本的差豆粕は変らず,Pa5構造の正当性をも同駅 示したものといえよう∴
現在までのところ,実験面での 1iDrOn a.etectは直接的出段では
i) Raman散乱 (但し,i-口の mold.eのみ)
i)赤外吸収
間接的等段では





子の Jの期待値くJi> が zer｡に浸ることを系の対称性により示したことに.
-C8-
固体水素の基底状鯨をめぐる問題のうちRaman散乱について
よっている｡ <Si> =0は各分子が rQtateするので夜 く,むしろIit,r-
ateしていることを示している｡つまり,下の表の区別が生じている｡
3-2 :.<3>
･TOもatiOn . n.On-⊥3-ero 幸 pL.
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配向,5㌦ ccは4コの S.C.部分格子よは り,各部分格子内で分与は fcc
の4つの体対角線の 1つと平行である｡この儀㌢向は中性子回折の療巣と矛盾 し
4)








盾する｡ さらrK v,aleflCe力及び van a.erfwaals力を考慮しても他の分子
-C9-
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